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džiagoms	aptikti	 aplinkoje	 ir	 jų	koncentracijoms	
matuoti (Wollenberger ir kt.,	 1997).	 Pagrindinės	
biojutiklio sudedamosios dalys yra biologiškai ak-
tyvi	medžiaga,	 paprastai	 fermentas,	 atpažįstantis	
tiriamąją	medžiagą,	ir	keitiklis,	biocheminį	signalą	
paverčiantis	 elektriniu	 (Scheller,	Schubert,	 1992;	
Turner	ir	kt.,	1987).	Tuomet	elektrinis	biojutiklio	
atsakas yra sustiprinamas ir atvaizduojamas prie-
taiso naudotojui. Praktikoje taikomi biojutikliai 
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Biojutikliai yra analitiniai įrenginiai, skirti medžiagų koncentracijoms matuoti. Kuriant naujus bioju-
tiklius reikia atlikti daug eksperimentų. Siekiant sumažinti atliekamų fizinių eksperimentų skaičių 
taikomas kompiuterinis biojutiklių veiksmo modeliavimas, kai įprastai kiekvienam struktūriškai nau-
jam biojutikliui yra sudaromas matematinis modelis, tuomet jis keičiamas skirtuminiu, o jo lygčių 
sistemos sprendimas įgyvendinamas sudarant kompiuterinį modelį. Kiekvienas žingsnis reikalauja 
atidos ir turėtų būti automatizuotas. Straipsnyje yra pateikiamas biojutiklio metamodelis, leidžiantis 
formuluoti biojutiklių modelius dalykinės srities sąvokomis. Pasiūlytasis metamodelis aprašo bioju-
tiklių modelius, formuluojamus dvimatėje erdvėje, apimančius biojutiklio struktūros, jo geometrinių 
savybių, biojutikliuose vykstančių reakcijų ir difuzijos procesų aprašus. Sudarius metamodelį, buvo 
sukurta programinė įranga, automatiškai sukonstruojanti kompiuterinį biojutiklio modelį pagal meta-
modelio sąvokomis išreikšto biojutiklio aprašą. Metamodelis ir programinė įranga buvo taikoma real-
iam biojutiklio modeliui sudaryti ir jo veiksmui modeliuoti kompiuteriniu būdu.", t. y. ištrinti žodžius 
"biojutiklių veiksmo.
įprastai	 turi	 sudėtingą	 struktūrą.	 Jie	 konstruoja-
mi	iš	kelių	skirtingomis	savybėmis	pasižyminčių	
sluoksnių.	 Biojutikliams	 konstruoti	 yra	 naudoja-




srityse,	 o	 ypač	 atliekant	medicininius	 tyrimus,	
aplinkos	 užterštumo	 matavimus	 ir	 aptinkant	
narkotines	 medžiagas	 (Malhotra,	 Chaubey,	











6,3 proc. (Scognamiglio ir kt., 2010).
Kuriant naujus biojutiklius, daug laiko ir 
lėšų	 skiriama	 eksperimentiniams	 biojutiklių	
bandymams	 ir	 jų	kalibravimui.	Siekiant	 suma-
žinti	fizinių	eksperimentų	skaičių,	pasitelkiamas	







jais,	 dėl	 to	 joms	 spręsti	 pasitelkiami	 skaitiniai	
metodai,	įprastai	yra	taikoma	baigtinių	skirtumų	
technika, o modeliuojama kompiuteriu.
Kompiuteriniai	modeliai	dažnai	yra	sudaromi	






atliekant kompiuterinius biojutiklio veiksmo 
eksperimentus	 (Baronas,	 2010;	 Schulmeister,	








kompiuterinius eksperimentus pagal jai pateik-
tą	 biojutiklio	 aprašą.	 Kad	 tokios	 programinės	
įrangos	 taikymas	 būtų	 veiksmingas,	 biojutiklio	
aprašas	turi	būti	formuluojamas	dalykinės	srities	
sąvokomis,	o	aprašo	kalba	pakankamai	 lanksti,	







jutiklio metamodelis. Šio metamodelio egzem-
plioriai	 yra	 biojutiklių	 modeliai,	 apibrėžiantys	
biojutiklių	 struktūrą,	 geometriją	 ir	 juose	 vyks-
tančias	 reakcijas.	Metamodelis	 buvo	 sudarytas	




diskrečių	 reakcijos	 įvykių.	 Sudarant	 biojutik-
lių	modelių	 aprašo	kalbą,	 buvo	 atsižvelgta	 ir	 į	
tai,	 kad	 dažniausiai	 biojutikliai	 modeliuojami	
vienmatėje	arba	dvimatėje	erdvėje.	Vienmatėje	
erdvėje	 biojutiklių	 modeliai	 įprastai	 yra	 kons-
truojami	 iš	 atkarpų,	 apibrėžiant	 jose	 ir	 jų	 san-
dūrose	vykstančius	procesus.	Dvimatėje	erdvėje	









„Model“	 egzempliorius.	 Detalizuojant	 modelį,	
šios	klasės	egzemplioriui	yra	nurodomos	savy-
bės,	 aprašančios	 biojutiklio	 struktūrą,	 jo	 dalių	
geometrines	savybes	ir	biojutiklyje	vykstančius	
reakcijos bei difuzijos procesus. Metamodelio 
dalys,	 aprašančios	 biojutiklio	 modelyje	 nagri-
nėjamas	 medžiagas	 ir	 reakcijas,	 yra	 pateiktos	
UML	klasių	diagramoje	(1	pav.).
Sudarant	 biojutiklio	modelį	 įvardijama,	 ko-
kios	 sistemą	 veikiančios	medžiagos	 bus	 nagri-
nėjamos	 ir	 kokiose	 reakcijose	 tos	 medžiagos	
dalyvauja.	 Modelyje	 nagrinėjamoms	 medžia-
goms aprašyti biojutiklio metamodelyje numa-
tyta	klasė	 „Substance“.	Nagrinėjamų	medžiagų	











apibrėžiantys	 reakcijos	 kinetikos	 dėsnį	 ir	 jos	
aprašo	 struktūrą.	 Šiuo	metu	 konkrečios	 klasės	
yra numatytos Michaelis-Menten ir oksidaci-
jos-redukcijos reakcijoms. Michaelis-Menten 










nurodant	 jų	 greičio	 ko-
eficientą,	 substratus	 –	
reakcijai sunaudojamas 
medžiagas, ir reakcijos 
produktus. Kiekvienam 
substratui ar produktui 
gali	būti	nurodomas	ko-
eficientas,	 nusakantis,	













Biojutiklių	 modeliai	 įprastai	 apibrėžiami	
vienmatėje	 arba	 dvimatėje	 erdvėje,	 nagrinėjant	









lio atributas, o mode-
lio	srities	apibrėžimas	







ašis, joje nurodant taš-
kus,	žyminčius	mode-
lio	 apibrėžimo	 srities	
kraštus ar skirtingas 
savybes	turinčių	sričių	
sandūras.
1  p a v. Biojutiklio metamodelio dalys modelio nagrinėjamoms medžiagoms 
ir reakcijoms aprašyti
2  p a v. Biojutiklio metamodelio dalys struktūrinėms biojutiklio savybėms 
aprašyti
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zemplioriais ir yra laikomos homogeniškomis. 
Kiekvienai	 nagrinėjamai	 terpei	 yra	 nurodoma,	
kokių	medžiagų	 joje	yra,	 šių	medžiagų	difuzi-






tial“	 atitinkamai	 nurodomas	medžiagos	 difuzi-
jos	koeficientas	ir	pradinė	jos	koncentracija	ap-
rašomoje	 medžiagoje.	 Medžiagos	 geometrinės	




ar	 daugiau	homogeniškų	modelio	 dalių,	 tačiau	
skirtingos	medžiagos	neturi	susikloti.
Biojutiklio	 modelyje	 nagrinėjamų	 terpių	
kraštuose	 vykstantys	 procesai	 apibrėžiami	me-
tamodelio	 klasės	 „Bound“	 egzemplioriais.	 Šie	
elementai	nėra	susieti	su	konkrečia	medžiaga,	o	
jais aprašoma modelio sritis nurodoma atributais 
„from“,	„to“	ir	„at“.	Medžiagų	difuzijos	savybės	
terpių	kraštuose	 ar	 sandūrose	yra	 apibrėžiamos	
klasės	 „BoundSubstance“	 objektais,	 kurie	 nau-
dojami kaip asociacija tarp krašto aprašo ir me-
džiagos.	Medžiagos	 elgsena	 yra	 nurodoma	 pa-
renkant	 šiam	 elementui	 konkrečią	 klasę.	Klasė	
„Wall“	 nurodo,	 kad	 terpių	 sandūra	 yra	 nelaidi	
nurodytai	 medžiagai.	 Tokiais	 elementais	 daž-










tracijai ant amperometrinio 
elektrodo paviršiaus apra-
šyti.	Klasė	„Merge“	aprašo	situacijas,	kai	nagri-
nėjamoje	 sandūroje	 liečiasi	 terpės,	 laidžios	 tai	
pačiai	 medžiagai,	 kurios	 difuzijos	 koeficientai	
galbūt	 skirtingi.	Klasė	 „Null“	nurodo,	kad	me-
džiagos	elgsena	sričių	sandūroje	yra	neapibrėžta.	
Sudarant	 biojutiklių	 modelius,	 sričių	 kraštuose	
gali	 būti	 nagrinėjamos	 ne	 tik	medžiagų	 difuzi-
jos	 savybės,	 bet	 ir	 čia	 vykstančios	 reakcijos.	
Jos	 sričių	 krašto	 aprašui	 yra	 nurodomos	klasės	
„Bound“	atributu	„reaction“.
Pirmiau aprašyti metamodelio elementai 
leidžia	 apibrėžti	 biojutiklio	 struktūrą,	 medžia-
gų	 difuziją	 ir	 jame	 vykstančias	 reakcijas.	 Šių	
elementų	 pakanka	 biojutiklio	 biocheminėms	 ir	
struktūrinėms	savybėms	modeliuoti,	tačiau	bio-
jutikliuose	svarbus	ne	tik	biocheminis	medžiagų	
atpažinimas,	 bet	 ir	 biocheminio	 signalo	 pakei-
timas	elektriniu.	Pastarąją	funkciją	biojutiklyje	
atlieka	keitiklis.	Keitikliui	aprašyti	pasiūlytame	
metamodelyje	 yra	 skirta	 klasė	 „Transducer“.	
Metamodelyje numatyta, kad biojutiklis gali tu-
rėti	vieną	keitiklį,	 tačiau	jis	gali	būti	sudėtinis.	




Vieni	 plačiausiai	 naudojamų	 yra	 ampero-
metriniai biojutikliai. Tokiuose biojutikliuose 
elektrodas	dažniausiai	būna	vientisa	plokštelė,	
kurios	 paviršiuje	 vienas	 iš	 fermentinės	 reak-
cijos	 produktų	 dalyvauja	 elektrocheminėje	 re-




ricElectrode“.	 Elektrodą	 aprašant	 šios	 klasės	 
3  p a v. Biojutiklio keitiklio aprašo elementai
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egzemplioriumi, jam reikia nurodyti biojutikly-








elektrodą	 sudarančią	 terpę	 ir	 joje	 vykstančią	
elektrocheminę	reakciją,	generuojančią	biojuti-
klio	atsako	srovę.	Vienas	 iš	 tūryje	surenkančių	
atsaką	 elektrodų	 pavyzdžių	 yra	 anglies	 nano-
vamzdelių	elektrodas	(Baronas	ir	kt.,	2011).
Klasė	 „CompositeElectrode“	 leidžia	 api-
brėžti	sudėtingesnės	struktūros	keitiklius,	konst-
ruojant	modelį	 iš	 kelių	pirmiau	 aprašytų	keiti-
klių	 tipų	objektų.	Sudėtiniai	keitikliai	gali	būti	
taikomi	sudarant	modelius	biojutikliams,	kurių	
elektrodo	 paviršius	 yra	 sudėtingos	 struktūros,	
pavyzdžiui,	 biojutikliui	 su	 plyšėtu	 elektrodu	
(Kaunietis ir kt., 2005).
kompiuterinis biojutiklių modeliavimas




sukonstruoja	 kompiuterinį	 biojutiklio	 mode-
lį	 ir	 vykdo	biojutiklio	 veiksmo	 eksperimentus.	
Kompiuterinis biojutiklio modelis yra surenka-
mas	iš	primityvų,	kurių	kiekvienas	yra	atsakingas	
už	 tam	 tikros	 srities	modeliavimą	 (Petrauskas,	
Baronas,	2007).	Sukurta	programinė	įranga	yra	






lima	 pateikti	 biojutiklių	 veiksmą	modeliuojan-
čiai	programinei	įrangai,	buvo	sudaryta	modelių	
aprašo	kalba.	Ši	kalba	buvo	sukurta	xml	pagrin-
du,	 o	 jos	 gramatika	 apibrėžta	 naudojant	 „xml	
schema“	priemones	(Anderson,	2000).	Modelių	











Pasiūlytas	 biojutiklio	 metamodelis	 leidžia	
aprašyti	abstrakčius	biojutiklių	modelius,	nepri-
sirišant	 nei	 prie	 konkrečių	parametrų	 reikšmių,	
nei	 prie	 konkrečių	 matematinio,	 skirtuminio	 ir	
kompiuterinio	modelių	sudarymo	būdų.	Sudarant	
abstraktųjį	biojutiklio	modelį,	jo	parametrai	nu-
rodomi	 simboliniais	 vardais,	 o	 ne	 skaitinėmis	
reikšmėmis.	Norint	atlikti	kompiuterinius	bioju-






Elementas	 „Symbol“	 yra	 skirtas	 modelyje	
naudojamų	 parametrų	 apibrėžimui.	 Šiais	 ele-
mentais	 apibrėžiami	 visi	 abstrakčiajame	 mo-
delyje	minimi	 simboliai,	 nurodant	 jų	 skaitines	
reikšmes	 ir	matavimo	 vienetus.	 Simbolių	 nau-
dojimas	parametrams	apibrėžti	palengvina	mo-
delio	taikymą	biojutiklių	savybių	tyrimams,	kai	
kompiuterinius eksperimentus reikia atlikti su 
daugeliu	parametrų	reikšmių.
Konkretus kompiuterinio modelio sudary-
mo	būdas	 yra	 nurodomas	 abstrakčiosios	 klasės	
„Solver“	poklasiais.	Šiuo	metu	biojutiklių	mode-
liavimo	programinėje	įrangoje	yra	įgyvendintos	



















vamzdelių	 elektrodu	 ir	 perforuota	 membrana.	
Pagrindinės	 sudaryto	 modelio	 dalys	 pateikia-
mos	UML	objektų	diagramoje	(5	pav.).















nos	skylutėse	(Ω3) ir Nernsto difuzijos sluoksny-
je	 (Ω
4
),	 susidarančiame	 tiriamajame	 tirpale	 ant	
biojutiklio	paviršiaus	(Baronas	ir	kt.,	2011).
Šiame	 modelyje	 yra	 nagrinėjamas	 bioju-
tiklis, kuriame vyksta trys reakcijos Ri, i = 1, 
2, 3. Reakcija R3 yra laikoma labai greita, su-
naudojanti	 visą	 reagentą,	 esantį	 aplinkoje,	 ku-
rioje	 vyksta	 reakcija.	 Anglies	 nanovamzdelių	
sluoksnyje	 ši	 reakcija	yra	glaudžiai	 susijusi	 su	
reakcija R2,	nes	 labai	greitai	regeneruoja	vieną	
pastarosios	 reagentų	 iš	 jos	 produkto.	 Siekiant	
biojutiklio	modelį	 padaryti	 efektyvesnį,	 srityje	
Ω2 reakcijos R2 ir R3 buvo sujungtos ir analizuo-
jamos	kaip	viena,	įvedant	reakcijos	apibrėžimą	
R2b	(Baronas	ir	kt.,	2011).	Aprašomame	biojuti-
klio	modelyje	 elektrodas	 buvo	 apibrėžtas	 kaip	
susidedantis	 iš	 keitiklių	 aprašų	 atitinkamai	na-
novamzdelių	sluoksniui	ir	šio	sluoksnio	sandū-
rai su fermento sluoksniu. Šiame biojutiklio mo-
delyje	daugumoje	medžiagų	sandūrų	ir	modelio	






5  p a v. Biojutiklio su nanovamzdelių elektrodu ir perforuota membrana modelio aprašas. Jis yra ne visas 




delis	 gali	 būti	 taikomas	 biojutiklių	modeliams	
formuluoti	 dvimatėje	 erdvėje.	 Jis	 leido	 sukurti	
lanksčią	 programinę	 įrangą,	 kuri	 pagal	 mode-
lius,	 formuluojamus	 metamodelio	 sąvokomis,	





elektrodu ir perforuota membrana modeliuoti ir 
kompiuteriniam	šio	biojutiklio	savybių	tyrimui.
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computER-AIdEd modElIng of BIosEnsoRs wIth A complEx  
gEomEtRIcAl stRuctuRE
Romas Baronas, karolis petrauskas
S u m m a r y
Biosensors	are	analytical	devices	used	 to	measure	
the concentration of substances. When developing new 
biosensors,	a	 lot	of	experiments	are	needed	to	be	per-
formed. Mathematical modeling of biosensors is used 
to	decrease	the	number	of	physical	experiments.	Models	
of biosensors are usually created for each structurally 
unique	biosensor	by	defining	its	mathematical	model	and	
the	corresponding	numerical	approximation.	Equations	
of the numerical model are then solved using computer 
programs, usually created for a particular model of the 
biosensor. Each of these steps requires a great attention 
and should be automated. The article presents a meta-
model	 for	 a	biosensor,	 enabling	one	 to	define	models	
of	 biosensors	 in	 domain-specific	 terms.	The	proposed	
metamodel	describes	biosensor	models,	defined	in	 the	
two-dimensional	space	and	including	definitions	of	the	
structure of a biosensor, its geometrical properties, reac-
tions and diffusion processes taking place in it. Upon 
defining	 the	 metamodel,	 we	 compiled	 the	 computer	
software able to create computer models for biosensors 
from the models formulated according to the proposed 
metamodel. The metamodel was practically used to de-
fine	a	model	for	a	real	biosensor,	and	the	biosensor	mod-
eling software was used to simulate its operation.
